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論文内容の要旨
分子動力学法を用いて地球内部物質或いはその高圧アナログ物質として極めて重要である酸化物鉱物 MgO、 CaO、
Ge02 、 MgGe03 に関し、その圧縮挙動や圧力誘起構造相転移を再現し、転移における原子変位や高圧下での弾性特
性、高圧下での化学結合性の変化から転移のメカニズムの解明を試みた。さらに転移に対する非静水圧性の影響に関
し議論した。またそのための計算手法の開発を行った。
地球内部の層構造は、主に構成物質である鉱物の構造相転移に起因する。沈み込むスラブの流動特性や深発地震の
起源などの固体地球の動的性質にも、構成鉱物の構造転移が重要な役割を果たす。圧力誘起構造相転移の原子・分子
などの微視的レベルからの理解は地球科学的のみならず、鉱物学的、結晶学的また固体物理学的に極めて意義深いも
のである。地震波の観測は地球内部構造を知る上で最も直接的Eつ基礎的な手段であるが、弾性波には固体の原子構
造や化学結合の特徴が反映されるため、高圧下での物質の弾性特性は地球科学的に重要であるばかりでなく物質科学
的にも意義深い。技術的困難さから実験的に精度良い結果が得られる温度・圧力領域は常温常圧近くのごく狭い範囲
に限られる o 任意の温度・圧力条件下で多粒子系の時間発展を計算する分子動力学計算法は極めて有効な研究手段で
ある。
物質の弾性特性を正しく再現するために電荷平衡化法に基づく多体汎関数ポテンシャルモデルを用いた新しい分子
動力学法の開発を行った。また計算に必要な原子間モデルポテンシャル・パラメータを密度汎関数理論に基づくフル
ポテンシャル・マフィンティンオービタル法により第一原理的に決定することにより、計算結果の信頼性の飛躍的向
上に成功した。
低圧構造と高圧構造の幾何学的変化過程をまとめた結果、酸化物鉱物の高圧転移においては基本的にイオン充填形
式の変化を伴うが、最密充填配列を実現するよりも陽イオンの配位数を増加させることで高密度構造を実現しやすい
ことを示した。
CaO をはじめとして多くのイオン性国体に見られる Bl-B2 転移、 Ge02 をはじめとしてクォーツ型物質に見ら
れる非品質転移やルチル型化合物のポストルチル転移が、それぞれ C4h (Cl1 +Cρω-2Cn2、 Cl1 -C12 の減少に起因する
弾性不安定化により生じることを示した。結晶構造変化や諸物性値の時間発震と弾性不安定化の関連性を詳細に検討
し、一次転移と二次転移における不安定化の相違を論じた。特にクォーツの非品質転移、ルチルーCaC12 強弾性転移、
高圧単斜輝石の高圧相転移などは弾性不安定化に直接起因して生じる転移であると考えられる。またポストルチル構
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造が Cll-C12 の温度依存性により分類できることを示したD さらに異方性弾性波速度を算出し、弾性異方性が圧力に
極めて敏感であることや特に横波速度異方性に直接弾性不安定化が直接反映することを示した。また不安定化に関連
する応力が転移を活性化し転移圧を下げるように影響することを示し、特殊な非静水圧下では静水圧下とは異なる相
転移が生じる可能性を示した。
論文審査の結果の要旨
新しく多体間ポテンシャルを考慮した分子動力学計算方法を開発し、高圧高温状態での物質の構造の再現・予察と
構造相転移の機構を解明した。得られた弾性定数の圧力、温度変化、さらに弾性速度から弾性安定性の議論を展開し、
新しい転移機構の提案を行った。
以上の結果から博士(理学)の学位論文として十分価値あるものと認める o
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